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先に我 々は不純物半導体における波動函数の局在性を 2次元 Matsubara-
ToyoBaWamOdelに従 って詞.べた (松臥 宮臥 石井 :物理学会 1968年
4月I o この計算機実験により得られた波動函数に関する特徴的な結果は吹
の様であった O すなわち,高いエネルギー状態の波動函数は激変によらず,
たま･たま塵 も接近 した 2つめ原手に局在する. 中間のエネルギ-状態では他
の原子から孤立した 1原子8,TL局在するが,その局鹿の線度は湛慶の増加と七
もに減少するo低いエネルギー状態では,波動函数の様子は牌慶に よりかな
り異な隼,低湛変では農も接近 した 2原子に局在するが･高湛鹿になる と波
動函数は非常によい非局在性を示す O 図1にその様子を示 したo pは濃度を






peakを作 り,その peakの ところで比抵抗が大きく変化す る特徴を示すが.
hos七の影響を無視 した Matsubara-Toyo21aWamOdelではこの変化を説
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en- i
eH.; (nがhostの時)
EI ; (nが impuriもyの時) (1)
を採用する o と こ に a若,anは n site一に電子を生成 ･消滅させる演算子で
ある｡ 実燦の計算にあたって我々は modelを簡単化 して.,相互作用に酪して
最近接近似を取 り･site依存性をお とした (Vmm-Ⅴ-1)o さらに 2次
元格子点に 10×10個の hostをおき,boundaryは cyclicにしておくO
そして 10個の siteを randomに抽出 して 土mpurityにおきかえた｡
Impurityのエネルギー EIを色々と変化 させたときの staもedensity
(SD)と degreeof.localization(DL)の ヒス トグラムを図2-5に
示したo Degreeo､flocali乙ationは前回 と圭司様に
cip - 誉(cn2p一志了 (2)
と定義するO ことに 巨np‡は (1)を対角形にする unitarymaもrixで N
は siteの数で奉る｡ 亘Dは 1に規格化されているO
図2と図5は hostと imp.urityatomのエネルギー差が比較的大きな場
合であるが,この様な場合は hosもと まmpurity-の部分が良 く分離されてお
り, impuriもyの部分の波動函数の性質は Matsubara-Toy?zawamodel
による低演度に於けるそれ とほぼ等 しいO図4と図5は hostと impurty
atomのエ ネルギー差が小 さな′caseである. この ときはもはや hostと
impurityの区別がつきに くくなり, impurityの band.は hostの band


























Hosも側では EIの減少に よる D･L･の変化はほとんど認められないが,
impurity band ではその大きさが小きくなっていくのがみられるO これは
EIの減少 とともに impurityではさまれた hostの輯巾が次第に大きくな
り,逆8･= implkiもyのそれを減少 させていることと関係 している. このこと
は hostと impurity atomのエネルギー差によってはiかな り離れた
imburityの問にも host atom を媒介にして波動函数がひろが り得ること
にもなる o
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